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 The dissertation is divided into two parts: 1. The studies of methods of multivariate 
analysis. 2. Software development of signal acquisition and processing in multi-element 
with multi-channel ICP-AES.  
 The dissertation consists of three chapters: 1. Introduction. 2. Application of the 
new methods of multivariable analysis. 3. Software development of signal acquisition 
and processing in multi-element with multi-channel ICP-AES.  
 In the chapter of the introduction, some methods of multivariable analysis are 
illustration. They are: 1. Cross validation and PRESS criterion. 2. PLS. 3. 
Orthogonalization recurrence selection method. 4. Genetic algorithms. 5. Simulated 
annealing algorithm. 
 In Chapter 2, some applications of the new methods of multivariable analysis are 
demonstrated. They are: 1. The introduction of the chemometrics software. 2. 
Application of the orthogonalization recurrence selection method. 3. Variable selection 
by genetic algorithms. 4. Variable selection by use of combining the genetic algorithms 
with simulated annealing algorithm. 
 In Chapter 3, a software for multi-channel ICP-AES multi-element signal 
acquisition and processing were developed. 
 The main contribution of this dissertation research works includes the following 
two aspects. Firstly, some new methods of multivariable analysis have been developed. 
By use of these methods to deal with some practical problems with the non-linear data 
including many variables and samples, some good results have been achieved and are 
better than the old methods. Secondly, two software based on windows are developed. 
The first one is chemometrics software, This software has been used to deal with some 
chemometrics problems and the better results have been obtained, the second one is the 
software for multi-channel ICP-AES multi-element transient signal acquisition and 
processing, it has been successfully applied to some new hyphenated techniques such as 
FIA-ICP-AES, HPLC-ICP-AES, HG-ICP-AES … etc.. It is believed that this software 
is becoming a powerful tool to exploit the potential of multi-channel ICP-AES in 
combining with transient introduction techniques. 
 


























附  录  SGA 程序 
 
 本程序是一个基本的简单遗传算法示范程序 其优化目标是在区间[0 2 ]上搜
索函数 sin2 (x)的最大值 该程序由选择 交叉和变异三个遗传操作及群体更新等主要
算法模块以及诸如随机数发生器 输入输出 译码 适应度计算等辅助模块组成 选
择机制为比例选择机制 交叉采用单点交叉策略 变异采用简单的位点变异方式 程
序的输入参数为群体规模 染色体长度 交叉概率 变异概率及遗传世代数等五个遗
传控制参数 其中 群体规模的取值范围为 2~100 之间的任意偶数 染色体长度可取
不大于 64 的整数 交叉概率和变异概率的取值范围为[0.00 1.00] 输出数据包括个
体序号 父序号 交叉位置 个体码串 译码值 目标函数值等栏目以及交叉次数
变异次数 世代数 群体中的最大 最小及平均适应度等统计参数 为便于观察群体
进化过程 本程序采用代间中断运行方式 每按键一次 执行一代  
 下面所提供的 SGA 程序清单 是采用 TURBO C 2.0 编制而成 经编译 链接后
其可执行程序可在 DOS3.3 以上的环境中运行  
 








#define maxpop 100 
#define maxstring 64 
struct pp {unsigned char chrom[maxsting];  
float x, fitness; 
unsigned int parent1, parent2, xsite; 
   }; 
struct pp *oldpop, *newpop, *p1; 
unsigned int popsize, lchrom, gen, maxgen, nmutation, ncross, jcross, maxpp, minpp, jrand; 






























/ *SGA 主程序 */ 
main() 
{ 
long int gen, k,j; 
float oldmax; 
int oldmaxpp; 
if (!(oldpop=(struct pp *)malloc(maxpop * sizeof(struct pp)))) 
 {printf(“memory request failed! \n”); exit(0);} 
if (!(newpop=(struct pp *)malloc(maxpop * sizeof(struct pp)))) 
 {printf(“memory request failed! \n”); exit(0);} 
if (!(p1=(struct pp *)malloc(sizeof(struct pp)))) 
 {printf(“memory request failed! \n”); exit(0);} 
for(k=0; k<maxpop; k++) oldpop[k].chrom[0]=’\0’; 











  gen=gen+1; 
  randomize(); 
  oldmax=max; 
  oldmaxpp=maxpp; 
  generation(); 
  statistics(newpop); 
  if(max<oldmax) 
   {for(j=0; j<lchrom; j++) 





  report(gen); 
  p1=oldpop; 
  oldpop=newpop; 
  newpop=p1; 








/* 个体适应度计算 */ 
float objfunc(float x1) 
{ float y; 
  y=3.1415926 * x1; 
  y=sin(2.0 * y); 
  return y*y; 
} 
/* 群体适应度统计 */ 
void statistics(pop) 



















 for(j=1; j<popsize; j++) 






    {min=pop[j].fitness; 
  minpp=j; 
    } 




/* 群体更新 */ 
void generation() 

















  }while (j<popsize); 
} 
 
/* 控制参数输入 */ 
void initdate() 
{unsigned int ch, j; 
 clrscr(); 
 printf(“----------------------------------\n”); 
 printf(“A Simple Genetic Algorithm –SGA\n”); 
 printf(“----------------------------------\n”); 
 pause(); clrscr(); 
 printf(“ ******** SGA DATA ENTRY AND INITIALIZATION ******** \n”); 
 printf(“\n”); 
 printf(“Enter population size ---------------> ”); scanf(“%d”, &popsize); 
 printf(“Enter chromosome length ---------->”);scanf(“%d”,&lchrom); 
 printf(“Enter max.generations -------------->”); scanf(“%d”,&maxgen); 
 printf(“Enter crossover probability -------->”);scanf(“%f”,&pcross); 




















/* 初始化信息输出 */ 
{ int j, k; 
printf(“     -----------------------------\n”); 
printf(“     A Simple Genetic Algorithm –SGA\n”); 
printf(“     -----------------------------\n”); 
printf(“SGA Parameters\n”); 
printf(“     -------------\n”); 
printf(“\n”); 
printf(“ Population size(popsize)=%d\n”, popsize); 
printf(“ Chromosome length(lchrom)=%d\n”, lchrom); 
printf(“ Maximum # of generation(maxgen)=%d\n”, maxgen); 
printf(“ Crossover probability(pcross)=%f\n”, pcross); 
printf(“ Mutation probability(pmutation)=%f\n”, pmutation); 
printf(“ -------------------------------\n”); 
printf(“\n”); 
printf(“ Initial Population Maximum Fitness=%f\n”, max); 
printf(“ Initial Population Average Fitness=%f\n”, avg); 
printf(“ Initial Population Minimum Fitness=%f\n”, min); 




/* 生成初始群体 */ 
void initpop() 
{int j, j1; 
randomize(); 
for(j=0; j<popsize; j++) 
 {for(j1=0; j1<lchrom; j1++) 



















/* 数据输出 */ 
void report(int gen) 
{int k, j; 
 for(j=0; j<79; j++) printf(“ * ”); 
 printf(“\n”); 
 printf(“            Population Report\n”); 
 printf(“               Generation %3d\n”, gen); 














 for(j=0; j<79; j++) printf(“+”); 
 printf(“\n”); 
 for(j=0; j<popsize; j++) 
 {printf(“%2d ) ( %2d,”, j, newpop[j].parent1); 
  printf(“%2d ) %2d”, newpop[j].parent2, newpop[j].xsite); 
 for(k=0; k<lchrom; k++) 
  printf(“%d”, newpop[j].chrom[k]); 
 printf(“ %12.1f”, newpop[j].x); 
 printf(“ %6.4f –New. \n”, newpop[j].fitness); 
} 
 for(k=0; k<79; k++) printf(“ * “); 
 printf(“\n”); 
 printf(“RESULT: GEN: %3d”, gen); 
 printf(“AVG= %8.4f  MIN= %8.4f  MAX=%8.4f \n”, avg, min, max); 
 printf(“ncross=%4d nmutation=%4d\n”, ncross, nmutation); 
} 
 
/* 译码 */ 
float decode(unsigned char *pp) 
{int j; 
 float tt, tt1; 
 tt1=1.0; 
 tt=0.0; 
 for(j=lchrom-1; j>-1; j--) 
 {if (pp[j]) tt=tt+tt1; 
 tt1=2.0 * tt1; 
 } 
 tt=tt/coef; 
 return tt; 
} 
 
/* 延时 */ 
pause() 
{int j, j1; 
 int x1; 
x1=0; 
for(j=1;j<=25; j++) 





/* 选择操作 */ 
int select() 
{double rand1, partsum; 
 int j; 
partsum=0.0; 
j=0; 








/* 变异操作 */ 
int mutation(ch) 
unsigned char ch; 















    {nmutation=nmutation+1; 
 if(ch) ch=0; 
 else ch=1; 
} 
if(ch) return 1; 
else return 0; 
} 
 
/* 交叉操作 */ 
int crossover(unsigned char *parent1, unsigned char *parent2, int k5) 
{int i, j, j1; 
if(flip(pcross)) 
  {jcross=random(lchrom-1); 
  ncross=ncross+1; 
  } 
else jcross=lchrom; 
if(jcross!=lchrom) 
  {for(j=0; j<jcross; j++) 
 {newpop[k5].chrom[j]=mutation(parent1[j]); 
      newpop[k5+1].chrom[j]=mutation(parent2[j]); 
 } 
  for(j=jcross; j<lchrom; j++) 
 {newpop[k5].chrom[j]=mutation(parent2[j]); 
      newpop[k5+1].chrom[j]=mutation(parent1[j]); 
 } 
  } 
else 
{for(j=0; j<lchrom; j++) 
   {newpop[k5].chrom[j]=mutation(parent1[j]); 
newpop[k5+1].chrom[j]=mutation(parent2[j]); 













/* 随机数发生器 */ 
float random1() 
{jrand=jrand+1; 
 if( jrand>=lchrom) 
 {jrand=0; 
      randomize1(); 
 } 
 return oldrand[jrand]; 
} 
 
/* 贝努利试验 */ 
int flip(float probability) 
{float ppp; 
 ppp=random(20001)/2000.0; 





























 本论文由两部分组成 1 多变量分析方法的研究 2 多道 ICP AES 多元素信
号检测 处理集成软件的开发  
本论文共分三章 1 前言 2 多变量分析新方法的应用 3 多道 ICP AES 多
元素信号检测 处理集成软件的开发  
在前言中 介绍了一些多变量分析方法的原理 内容包括  交叉有效性检验和
PRESS 判据  PLS 方法  正交递归选择法  遗传算法  模拟退火算法  
第二章介绍了多变量分析新方法的应用 内容包括  化学计量学软件简介  
正交递归选择法应用  遗传算法用于变量筛选  模拟退火算法与遗传算法结合
用于变量筛选  
第三章介绍了多道 ICP AES 多元素信号检测 处理集成软件的研制过程  
本研究工作的主要贡献在于 1 研究和发展新的多变量分析方法 并用于解决变
量数多 样本数大并且含有非线性相关关系的实际问题时 与已有的多变量分析方法
相比 所得的结果有很大的改善 2 开发了两套基于 WINDOWS 平台的软件  化
学计量学软件 该软件用于解决化学计量学方面的各种问题取得了较好的结果  多
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第一部分  多变量分析方法的研究 
 
第一章     前  言 
 
本章主要对所研究的多变量分析方法进行简要的介绍 内容包括 1 交叉有效
性检验和 PRESS 判据 2 PLS 方法简介 3 正交递归选择法简介 4 遗传算法
简介 5 模拟退火算法简介  
 










时 特别是处理过拟合数据时已有文献 [7]表明不能找到最优模型 所有可能回归法需
要的计算量较大 若自变量数为 n 则所有可能的模型有 2n 种 当 n >10 计算难以在
普通微机上进行 所以研究新的变量筛选方法是很有必要的  
 
1.1 交叉有效性检验和 PRESS 判据 
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